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El silicato cálcico hidratado (C-S-H), el principal producto de hidratación del 
cemento Portland, fue estudiado usando dinámica molecular. Al modelo se le 
incluyeron en su estructura iones sodio y potasio. El objetivo era verificar si la 
inclusión de álcalis modifica la estructura de los demás átomos y las propiedades 
elásticas del C-S-H. Las simulaciones se desarrollaron a relaciones Ca/Si de 1.3, 
1.5 y 1.7, planteándose dos grupos de estudio. En el primer grupo las celdas 
tienen una relación álcali/silicio de 0.18 y una densidad de 2.4 g/cm3. El segundo 
grupo tiene una cantidad constante de agua nominal de 0.18 y diferentes 
densidades en cada sistema. Se calcularon las funciones de distribución radial, 
los módulos de Young, cizalla, volumétrico y coeficiente de Poisson.  
 
Se encontró que la presencia de iones álcalis no ejerce ningún cambio estructural 
evidente en las capas intralaminares del C-S-H. El efecto solo se presenta en la 
capa interlaminar donde están confinados. El cambio es evidenciado por un 
mayor desorden en las posiciones de los átomos de hidrógeno provenientes de 
las moléculas de agua y de los iones hidróxido.  
 
Cuando se comparan los diferentes sistemas con densidad constante, la 
presencia de iones álcalis en la estructura del C-S-H tiene un impacto negativo en 
los módulos elásticos, mientras que para los sistemas con contenido de agua 
constante el efecto es positivo, especialmente con el ion potasio. En general, 
cambios en la densidad del sistema y la longitud de la cadena de silicatos juegan 
un papel importante en la definición de los valores de los módulos elásticos del C-
S-H. Sin embargo, cuánto cambian los módulos entre sistemas con y sin álcalis 






Calcium silicate hydrate (CSH), the main hydration product of Portland cement, 
was studied using molecular dynamics. Sodium and potassium ions were included 
in the structure of the model. The objective was to verify whether the addition of 
alkali ions modified the structure of the other atoms and the elastic properties of 
the C-S-H. The simulations were developed with Ca/Si ratios of 1.3, 1.5 and 1.7, 
considering two study groups. In the first group the cells have an alkali/silicon ratio 
of 0.18 and a density of 2.4 g/cm3. The second group has a constant amount of 
nominal water of 0.18 and different densities in each system. Radial distribution 
functions, Poisson’s ratios and the bulk, shear and Young’s modulus were 
calculated.  
 
It was found that the presence of alkali ions in the structure does not produce 
noticeable changes in the intralaminar layers of C–S–H, and structural changes 
only occur in the interlaminar layer where these ions are confined. The change is 
evidenced by increased disorder in the positions of the hydrogen atoms from 
water molecules and hydroxide ions. 
 
When the different systems of the first group of simulations with constant density 
are compared, the presence of alkali ions in the structure of the C-S-H have a 
negative impact on the elastic modulus, however in the second group of 
simulations with constant nominal water, the impact is positive, particularly with 
the potassium ion. In general, changes in the system density and silicate chain 
length play an important role in defining the values of the elastic moduli of C-S-H. 
However, the magnitude of the change of the modulus, when comparing systems 
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El cemento Portland es uno de los materiales más antiguos usados en la 
construcción, sin embargo después de casi un siglo de estudio de sus 
propiedades, aún persisten algunas preguntas de diferentes aspectos que no han 
sido resueltas definitivamente por su complejidad. Un ejemplo es la 
caracterización de los productos de hidratación, especialmente con respecto a su 
estructura interna y el efecto de ésta y de otros componentes sobre las 
propiedades y comportamiento del cemento. La comprensión de estos fenómenos 
permitiría a la industria adelantar con certeza y en menor tiempo, mejoras a la 
calidad y características del material, además de extender el conocimiento 
adquirido al desarrollo de materiales cementantes alternativos [1-5].   
 
El cemento Portland se fabrica por el calentamiento de una mezcla de caliza y 
arcilla a temperaturas alrededor de los 1450 °C provocando una fusión parcial. El 
producto es llamado clínker, este se muele y se mezcla con un pequeño 
porcentaje de yeso. El clínker contiene cuatro fases principales: silicato tricálcico 
(alita), silicato dicálcico (belita), aluminato tricálcico y ferro-aluminato tetracálcico 
(ferroaluminato). El silicato tricálcico y el silicato dicálcico constituyen alrededor 
del 75% en peso del cemento. En el momento de la hidratación (Anexo A), los 
componentes del clínker reaccionan con el agua formando una pasta de cemento 
que está conformada por las fases silicato cálcico hidratado (C-S-H), hidróxido de 
calcio Ca(OH)2 y sulfoaluminato de calcio hidratado. 
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El C-S-H es el producto de hidratación del cemento Portland que mayor reto ha 
presentado a los investigadores para su comprensión. Este proviene de las fases 
C3S y C2S del clínker y ocupa entre el 50 y 70% del total de los productos de 
hidratación. Los silicatos cálcicos hidratados son los responsables de las 
principales características del cemento endurecido y es la fase que se presenta 
en la escala más pequeña, el tamaño de las partículas es nanométrico. En el 
momento de la hidratación, las partículas que conforman esta fase se atraen unas 
a otras, encontrándose bajo el efecto de fuerzas Van de Waals y electrostáticas, 
explicando así el por qué la cohesión y la alta resistencia [6,7].  
 
Con la aplicación de una variedad de técnicas experimentales y computacionales, 
se han dado avances significativos en el estudio del C-S-H, tanto en la 
caracterización de su estructura como en sus módulos elásticos [8]. Con los 
resultados experimentales obtenidos se han planteado modelos que intentan 
describir lo más detalladamente posible el C-S-H.  
 
1.1 Modelos para el C-S-H desde la experimentación 
 
La descripción del C-S-H desde la experimentación se ha basado en 
comparaciones con un mineral natural llamado tobermorita, un silicato cálcico 
hidratado cristalino que presenta algunas características similares. La tobermorita 
existe en tres formas llamadas 9, 11 y 14 Å. La estructura de la tobermorita 11 Å 
[9] la conforman capas con un espesor de 11 Å donde cada una contiene una 
lámina central de Ca-O octaedrales, unidas a ambos lados a cadenas de silicatos 
tetraédricos que se repiten cada tres, estas unidades son llamadas “dreierketten” 
(figura 1). Dos de estos tetraedros comparten dos átomos de oxígeno con la capa 
Ca-O, mientras que el tercer tetraedro, llamado tetraedro puente, comparte solo 
un oxígeno y conecta los dos tetraedros pares. En los espacios creados entre 






Figura 1. Diagrama esquemático de la capa Ca-O de la tobermorita. Arriba - 
calcio: verde, silicio: azul, oxígeno: rojo. Abajo - calcio: gris-blanco, silicato: azul.   
 
 
En el periodo entre 1956 a 1986 se plantearon diferentes modelos para el C-S-H 
y se clasificaron como T/CH (Tobermorita/Hidróxido de Calcio) pues se consideró 
que las capas de tobermorita (T) estaban intercaladas con portlandita (CH). Estos 
modelos están basados en los presentados por Bernal en 1954, Taylor y 
Howinson en 1956 [10, 11] y Kurczyk y Schwiete en 1962 [12]. Los primeros 
propusieron la remoción de silicatos puentes para incrementar la relación Ca/Si. 
Mientras que los últimos, Kurczyk y Schwiete, a partir de resultados 
experimentales, sugirieron un modelo que incluyó cadenas de silicatos infinitas 
con moléculas de agua entre las capas y donde la relación Ca/Si hallada fue 
explicada por la inclusión de iones Ca+ y OH-. 
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Los modelos posteriores no solo describieron el C-S-H usando la estructura de la 
tobermorita como base, sino que además incluyeron otra estructura cristalina 
llamada jenita [13, 14]. La jenita también presenta cadenas de silicatos con 
unidades “dreierketten” pero su relación Ca/Si es mayor a 1.5. La principal 
diferencia entre la tobermorita y la jenita es que en la tobermorita los tetraedros 
que no son puente comparten dos oxígenos con el mismo ion calcio, mientras que 
en la jenita los tetraedros comparten los dos oxígenos con diferentes iones calcio 





Figura 2. Diagrama esquemático de la jenita. Azul: silicatos, Gris: calcio. 
 
Taylor [15] en 1986 propuso la estructura del C-S-H como una combinación de la 
tobermorita 14 Å y la jenita (T/J), con predominancia de la última, especialmente 
con el tiempo. Además sugirió que estas estructuras estaban presentes en capas 
separadas. Esto explicaría el cambio en la composición observada localmente y 
las altas relaciones Ca/Si observadas en las pruebas de laboratorio del C-S-H. 
Este modelo además describe las cadenas de silicato como de longitud finita (3n 
– 1, n = 1, 2, 3…) ya que se encontró por técnicas experimentales, que las que 
inicialmente son dímeros se polimerizan al transcurrir el tiempo, de tal manera 
que se pueden encontrar cadenas con diferentes longitudes [16-18].   
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Entre 1992 y 1993 Richardson y Groves plantearon las bases del modelo 
composicional que más se ha acercado a la realidad del silicato cálcico hidratado 
[19-23]. Proponen un C-S-H compuesto de cadenas de silicatos aisladas con 
diferentes longitudes y con un número variable de grupos -OH unidos a átomos 
de silicio, en solución sólida con una cantidad variable de Ca(OH)2. Los autores 
plantean que las estructuras T/CH y T/J se pueden presentar al mismo tiempo en 
el modelo. El modelo propuesto busca relacionar la estructura y composición del 
C-S-H permitiendo la inclusión de otros elementos, como por ejemplo iones Al3+, 
sustitución que se da por los Si4+ puentes a relaciones Ca/Si bajas, además de 
iones monovalentes como sodio y potasio. El modelo de composición de C-S-H 
propuesto es (ecuación 1): 
 
           (1) 
 
Donde, 3n-1 es la longitud de las cadenas de silicatos, w son los grupos Si–OH 
presentes en esa cadena, R[4] es un catión trivalente cuya cantidad, a, toma 
valores entre cero y (n−1)/(3n−1), Ic+ son iones monovalentes alcalinos o Ca2+ 
ubicados entre las capas balanceando la carga, m es el número de moléculas de 
agua. El valor de y se puede calcular conociendo la relación Ca/Si. Los modelos 
reportados en años posteriores son especificaciones del modelo general 
reportado por Richardson en 1993 [24, 25].  
 
Entre los problemas hallados en los modelos planteados a partir de datos 
experimentales, está el hecho de que en el C-S-H la relación Ca/Si normalmente 
está alrededor del 1.7 (mucho más alta que las encontradas en los minerales 
usados como referencia) [26], las cadenas de silicatos presentan longitudes 
variables [27] y muy poco se ha tenido en cuenta la inclusión en la estructura del 
C-S-H de álcalis o cationes trivalentes [28]. Otro problema encontrado también en 












c+ ⋅ (OH)w+n(y−2) ⋅Cany ⋅mH2O
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de la estructura, la cual define muchas de las propiedades macroscópicas del C-
S-H y por lo tanto del cemento [29, 30]. 
 
De las propiedades macroscópicas estudiadas del C-S-H, los módulos elásticos 
(principalmente el módulo de Young) son los que más han ocupado la atención. 
Con los módulos elásticos de los productos de hidratación se puede vislumbrar 
información de las propiedades mecánicas del cemento. Existen varios métodos 
experimentales para medir las propiedades elásticas del C-S-H, siendo la técnica 
de nanoindentación la más usada [31-38]. La nanoindentación se basa en el 
registro continuo de la carga aplicada a una punta y su profundidad de 
penetración. Con esta técnica las propiedades mecánicas de muestras de 
volúmenes nanométricos o micrométricos pueden ser calculadas.  
 
Por medio de nanoindentación se han reportado diferentes valores del módulo de 
Young para el C-S-H. Acker en 2001 [39] desarrolló pruebas de nanoindentación 
donde reportó que el C-S-H con relaciones Ca/Si menores a 1 tenían un módulo 
de elasticidad de 20.0 GPa, mientras que aquellos C-S-H con relaciones Ca/Si 
mayores a 1 tenían un módulo de elasticidad de 31 GPa. Constantinides en el 
2003 [40, 41] confirmó la existencia de dos tipos de C-S-H clasificados como de 
alta densidad y baja densidad [42]. El módulo de Young para el de baja densidad 
fue de 21.7 GPa, mientras que el C-S-H de alta densidad reportó un valor de 29.4 
GPa. Hughes y Tritik en 2004 [43] reportaron módulos elásticos de 25.74 y 22.97 
GPa para dos especímenes con relaciones Ca/Si de 2.36 y 1.85 respectivamente. 
Debido a que las relaciones Ca/Si eran altas, los autores consideraron que el C-
S-H estaba mezclado con CH. Los valores reportados por Constantinides en el 
2007 [44] fueron de 18.2 y 29.1 GPa para C-S-H de baja y alta densidad, 
respectivamente. En el 2007 Zhu et al. [36] concluyeron que las propiedades 
elásticas para el C-S-H eran intrínsecas a la pasta del cemento. Es decir que no 
dependen de la relación agua/cemento usada. Jennings [34] midió el módulo de 
Young del C-S-H a varias temperaturas, pero no encontró ningún efecto en las 
mediciones. En 2007 Mondal et al. [45] hallaron que el módulo elástico puede ser 
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dividido en tres grupos dependiendo de la posición de la partícula de C-S-H en el 
grano de clínker, donde los valores decrecen a medida que se alejan de las 
partículas sin hidratar, reportando valores de 41.45, 31.6 y 22.89 GPa para C-S-H 
de alta, media y baja rigidez, respectivamente. Las partículas de alta rigidez se 
encuentran a una distancia de 5 µm de la partícula sin hidratar, mientras que las 
de media y baja rigidez se encuentran a 10 y 20 µm, respectivamente. 
Vandamme et al. en 2009 [46] presentaron evidencia de una tercera fase aparte 
de la de baja y alta densidad, llamada ultra-alta-densidad, con valores de 22.5, 
30.4 y 40.9 GPa, respectivamente. En 2012 Pelisser et al. [47] usaron la 
nanoindentación para evaluar las propiedades elásticas a diferentes relaciones 
Ca/Si encontrando que los módulos elásticos se incrementan cuando la relación 
Ca/Si disminuye. 
 
Aparte de nanoindentación se han implementado otras técnicas para encontrar 
los módulos elásticos del C-S-H, como microscopía de fuerza atómica (AFM) [48-
50], y difracción de rayos X de alta presión (HPXRD) [51]. Estas técnicas buscan 
ampliar la escala de medición y medir otras características que aún son 
restrictivas con nanoindentación. Por ejemplo HPXRD permite el análisis de la 
muestra bajo condiciones de temperatura y presiones altas y la microscopía de 
fuerza atómica permite interactuar con volúmenes más pequeños del material.  
	
Para los otros módulos elásticos del C-S-H (como el módulo volumétrico, el 
coeficiente de Poisson y el módulo de cizalla) el estudio desde la experimentación 
ha sido poco. Para el módulo volumétrico de la tobermorita 14 Å, Oh et al. [51] 
usando la técnica HPXRD, reportaron el valor de 47.0 GPa, encontrando que es 
la dirección perpendicular a la capa Ca-O y las cadenas de silicatos las que 
influyen en el valor del módulo. Para el valor del coeficiente de Poisson no existen 
reportes de medidas directas en el C-S-H por lo que su valor se aproxima al 
encontrado para la pasta de cemento, en promedio 0.24 [7, 29, 41]. El módulo de 
cizalla, generalmente es calculado a partir de los valores hallados para el módulo 
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de Young y el coeficiente de Poisson, reportado así valores aproximados de 9.7 
GPa.  
 
Al parecer las falencias encontradas en los modelos experimentales y en el 
cálculo de los módulos elásticos presentados hasta ahora son resultado de las 
limitaciones de escala que tienen las técnicas implementadas y en sí al propio 
material. La reproducción sistemática de este y el control de las variables 
envueltas en las pruebas de laboratorio puede ser difícil. Por lo anterior se hace 
necesario el uso de herramientas que permitan, desde otra perspectiva, 
complementar el desarrollo obtenido con la experimentación.  
 
Para el estudio de sistemas como el C-S-H, es necesario el uso de técnicas que 
permitan describir en detalle su estructura a escala nanométrica, para así 
relacionar ésta con sus propiedades elásticas. En los últimos años ha tomado 
fuerza el análisis de los productos de hidratación con técnicas mecánico 
cuánticas o por simulación molecular, aunque como lo indican Dolado y Brueghel 
[52], los modelos desarrollados sean aún sencillas simplificaciones de la realidad 
[53]. Sin embargo a pesar de la simplicidad, Jennings et al. [54] plantean que las 
piezas perdidas del rompecabezas entre la nanoestructura y propiedades del 
cemento pueden ser encontradas a través de técnicas computacionales que 
permitan un conjunto de modelos que abarquen la estructura a escala nano y 
micro. 
 
1.2 Modelos para el C-S-H desde la simulación 
 
En los modelos desarrollados desde simulaciones moleculares, las interacciones 
entre los átomos son definidas con funciones empíricas o semi – empíricas que 
describen la energía potencial del sistema. Luego, el comportamiento de los 
átomos es relacionado con diferentes propiedades termodinámicas 
macroscópicas, usando mecánica estadística, para así predecir diferentes 
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propiedades físicas. Las principales técnicas implementadas son dinámica 
molecular y Monte Carlo [55-57].  
 
Específicamente para el estudio del C-S-H, en los últimos años se ha visto un 
incremento en el número de trabajos presentados usando modelos atomísticos. El 
interés en el uso de estos modelos radica en que ellos permiten acercarse a la 
determinación de las propiedades del C-S-H con bastante certeza, pero más 
importante aún, describir su comportamiento físico a partir de cambios en su 
estructura. Los modelos desarrollados pueden clasificarse en primitivos y 
atómicos [58].  
 
En los modelos primitivos, la estructura atómica del C-S-H es ignorada y 
remplazada por dos paredes uniformes, cargadas negativamente, separadas 
unos nanómetros por un dieléctrico continuo que representan las moléculas de 
agua, en el cual iones de calcio están libres, tienen movimiento y tienen un 
tamaño característico. Por su simplicidad, estos modelos están enfocados a 
explicar propiedades como la cohesión en el cemento [59-61].  
 
Con los modelos atómicos todos los componentes del sistema se consideran 
explícitamente: las moléculas de agua, los iones y los grupos -OH. Las 
interacciones entre ellos se modelan con potenciales semi-empíricos. Estas 
simulaciones son las más usadas para describir la estructura del C-S-H y sus 
propiedades elásticas, porque permiten conocer las posiciones de las moléculas. 
A continuación se citan los trabajos más representativos.  
 
En 1990 Feuston et al. [62] plantearon un potencial de interacción para simular 
por dinámica molecular sistemas físicos que contienen O, H y Si, principalmente 
para sistemas SiO2-H2O. Los potenciales usados fueron el de Born-Mayer-
Huggins y Rahamn-Stillinger-Lemberg. Los parámetros para el potencial se 
encontraron comparando las estructuras estudiadas y las energías de enlace con 
resultados ab initio y experimentales. Las configuraciones energéticas y las 
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energías de enlace halladas presentaron buen ajuste con respecto a estudios 
cuánticos y experimentales. 
 
Faucon et al. en 1997 [63], estudiaron la estructura del C-S-H con relaciones 
Ca/Si de 0.66 y 0.83 con el fin de identificar las fuentes de inestabilidad 
estructural, comprender los mecanismos de balanceo de carga por la 
incorporación de Al3+ y sus efectos en la estructura del C-S-H. Para esto 
desarrollaron simulaciones por dinámica molecular, con la estructura inicial de la 
tobermorita 11 Å. La sustitución de Al3+ fue hecha remplazando silicios y la 
neutralidad del sistema se mantuvo con la inclusión de protones que se 
enlazaban con los oxígenos en la estructura. Concluyeron que la sustitución de 
Al3+ se da principalmente en los silicatos puente por ser estos menos estables 
energéticamente que los otros tetraedros. 
 
Gmira et al. en el 2004 [64], calcularon los módulos de Young y volumétrico de la 
tobermorita 11 Å usando minimización de energía, encontrando que los iones 
calcio interlaminares están fuertemente enlazados a la estructura del C-S-H y que 
son las interacciones electrostáticas las principales responsables de la cohesión 
entre las diferentes capas.  
 
Dolado et al. en el 2007 [65], estudiaron la formación de estructuras de C-S-H por 
dinámica molecular, tomando como referencia parámetros geométricos. Para esto 
pusieron aleatoriamente en una caja de simulación monómeros de Si(OH)4 
(simulados anteriormente) e iones calcio solvatados (Ca(OH)2.4H2O). Al finalizar 
las simulaciones NVT se determinaron el número de enlaces Si-O-Si, Si-OH y Ca-
OH. Los resultados encontrados muestran que la presencia de iones calcio vuelve 
más lento el proceso de polimerización de las cadenas de silicatos. Además la 
concentración de enlaces Si-OH en el C-S-H cae cuando se incrementa la 
relación Ca/Si. Los datos obtenidos no son concluyentes con respecto al tipo de 
estructura que se presenta (jenita o tobermorita). 
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Kalinichev et al. en el 2007 [66], desarrollaron una simulación por dinámica 
molecular para comprender el comportamiento del agua confinada entre 
superficies de partículas de cemento. Para la simulación de la tobermorita 9 Å 
usaron el potencial CLAYFF. Los autores encontraron que las moléculas de agua 
que se encuentran dentro de los canales formados por las cadenas de silicatos 
donan átomos de hidrógeno a los tetraedros puentes y que los iones calcio están 
generalmente coordinados por tres o más moléculas de agua. Además el 
coeficiente de difusión de las moléculas de agua en la estructura de la tobermorita 
es mucho menor que el valor característico para las mismas simuladas en el seno 
de agua líquida. 
 
Pellenq et al. en el 2009 [67], impulsados por el hecho de que existe una relación 
entre la estructura y el comportamiento macroscópico de la materia, proponen un 
modelo molecular simple sin -OH, cationes trivalentes o álcalis, para demostrar 
que mientras la relación Ca/Si y la densidad sea descrita correctamente, algunas 
características físicas y estructurales se pueden determinar con simulación 
molecular. La simulación parte de la estructura cristalina de la tobermorita 11 Å en 
la que diferentes silicatos son eliminados para formar cadenas de diferente 
longitud, manteniendo la electroneutralidad con la inclusión de iones Ca2+ y 
alcanzando una relación Ca/Si de 1.75 (similar a la encontrada en el C-S-H). Con 
el modelo se calcularon algunas propiedades mecánicas, encontrándose un buen 
ajuste con respecto a resultados experimentales del C-S-H y con alguna 
diferencia con respecto a la tobermorita y a la jenita.  
 
Manzano et al. en el 2009 [68], describieron, por medio de minimización de 
energía, las principales propiedades elásticas para las fases anhidras del 
cemento,  para los productos de hidratación portlandita y C-S-H (modelado como 
tobermorita 14 Å y jenita). Para la simulación del C-S-H calcularon las 
propiedades elásticas variando la longitud de la cadena de silicatos dando un 
conjunto de diferentes relaciones Ca/Si. Encontraron, para el caso de la 
tobermorita, que a medida que la longitud de las cadenas se incrementaba, se 
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mejoraban las propiedades mecánicas, especialmente cuando se introducían 
iones calcio para mantener la neutralidad. Este último punto encontrado por los 
autores puede ser relacionado con los trabajos presentados por Jonsson et al. en 
el 2004 y 2005 [59, 60] quienes por medio de simulaciones Monte Carlo y usando 
el modelo primitivo plantean que las propiedades del cemento se deben a la 
carga superficial del C-S-H dado por los grupos SiO- y a las interacciones de 
estas placas con iones como Ca2+, Na+, K+ que se encuentran disponibles entre 
ellas.  
 
Youssef et al. en el 2011 [69], estudiaron por medio de dinámica molecular la 
naturaleza del agua confinada en el espacio interlaminar del C-S-H. Encontraron 
que ésta es hidrófila ya que las moléculas de agua apuntan sus hidrógenos hacia 
la capa intralaminar calcio-silicio, estableciendo puentes de hidrógeno con los 
oxígenos disponibles de los silicatos no puentes.  
 
Bonnaud et al. en el 2012 [70], emplearon simulaciones Monte Carlo Gran 
Canónico para investigar las propiedades del agua confinada dentro del C-S-H a 
temperatura ambiente, encontrando que la pérdida de moléculas de agua 
incrementa la cohesión entre las partículas. 
 
Bonnaud et al. en el 2013 [71], por medio de simulaciones Monte Carlo Gran 
Canónico y dinámica molecular, investigaron el efecto de la temperatura en la 
cohesión y su impacto en las propiedades elásticas. Encontrando que el 
contenido de agua decrece cuando se incrementa la temperatura relativa y que el 
C-S-H incrementa por lo tanto la rigidez. 
 
Hou et al. [72] el 2014 estudiaron con dinámica molecular el cambio de la 
estructura y las propiedades mecánicas del C-S-H respecto al contenido de agua 
presente en las capas interlaminares. Con respecto a los cambios en las 
propiedades elásticas encontraron que a medida que se incrementaba la cantidad 
de moléculas de agua, la cohesión del C-S-H se debilita debido a que estas 
	 13 
remplazan los enlaces iónico–covalentes existentes entre los iones calcio 
interlaminares y la cadena de silicatos, por enlaces de hidrogeno.  
 
Se concluye que aunque los modelos moleculares desarrollados hasta el 
momento son simples, estos permiten observar claramente que por medio de 
simulaciones moleculares es posible acercarse a la determinación de las 
propiedades del C-S-H con bastante certeza, pero más importante aún, describir 
su comportamiento físico a partir de cambios en su estructura. Al comprender la 
relación entre el arreglo espacial de los átomos y su impacto en las propiedades 
mecánicas del C-S-H, es posible identificar cuáles son los elementos 
determinantes en los módulos elásticos. Lo anterior hace importante que en los 
modelos desarrollados se incluyan aquellos componentes que puedan cambiar 
las características del material. Se han determinado por ejemplo los efectos de la 
inclusión de iones alcalinos en el cemento, pero específicamente el efecto de esta 
inclusión en el C-S-H aún no es del todo claro, ya que los estudios 
correspondientes han sido enfocados principalmente a la reacción álcali – sílice 
[73]. 
 
Con respecto al contenido de álcalis en el cemento se ha indicado que no todos 
los iones se encuentran disponibles en la solución porosa [74], ya que existe un 
porcentaje de ellos que es adsorbido por los productos de hidratación, 
principalmente el C-S-H por ser la fase más abundante [75 ,76]. La cantidad de 
álcalis enlazados a los productos de hidratación depende de factores como tipo 
de producto de hidratación, su cantidad y su capacidad de enlace [77-79]. 
También se ha encontrado que la propiedad de enlazar álcalis por los productos 
de hidratación está influenciada por la relación Ca/Si: una relación Ca/Si menor 
que 1.5 aumenta la tendencia para enlazar álcalis y así disminuir la disponibilidad 
de estos en la solución contenida en los poros [80]. Diferentes autores presentan 
discrepancias con respecto a cuál de los iones Na+ o K+ presentan mayor 
capacidad de enlace con la fase hidratada. Por ejemplo Bach et al. [75] concluyen 
que el potasio, mientras que Hong et al. [80] no encuentran diferencias entre los 
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dos. Tampoco es claro aún el efecto de los álcalis en la estructura del C-S-H. Por 
lo tanto, para el desarrollo de un modelo apropiado del C-S-H es de gran 
importancia considerar la presencia de álcalis en la estructura y su efecto sobre 
las propiedades físicas [81].  
 
Se puede concluir que se ha presentado un avance importante desde la 
simulación molecular en el estudio de la estructura y propiedades mecánicas del 
C-S-H y la relación existente entre ellos, pero es necesario en futuros modelos la 
inclusión de otros elementos al sistema simulado, como iones sodio y potasio, 
para obtener así una mayor claridad de las características del material.  
 
Por lo anterior, en este trabajo se pretende desarrollar un modelo molecular para 
el silicato cálcico hidratado que incluya cationes sodio y potasio, a diferentes 
relaciones calcio/silicio para así estudiar en mayor detalle la relación existente 
entre la estructura y las propiedades elásticas de esta fase. Además se pretende 
contribuir específicamente a los avances alcanzados en la comprensión de las 
características del silicato cálcico hidratado, pero de manera global se desea 
aportar en el camino que se está construyendo para tratar de develar las razones 
















MODELO Y DETALLES DE LA SIMULACIÓN 
 
En este capítulo se presenta cómo fueron construidos los modelos, además de 
los detalles involucrados en el desarrollo de las simulaciones hechas para el 
cálculo de las diferentes propiedades. 
 
2.1 Modelo  
 
Descripción del modelo físico 
 
Para validar los potenciales de interacción usados y como estructura base para 
construir las celdas de simulación del C-S-H, se escogió la tobermorita 11 Å 
caracterizada por Hamid [82] que tiene una densidad de 2.6 g/cm3 y una relación 
Ca/Si de 1. Esta está formada por una capa central de átomos de calcio y 
oxígeno que se encuentran entre cadenas de silicatos. Las cadenas de silicatos 
se repiten infinitamente. El espacio entre estas capas está ocupado por moléculas 
de agua y algunos átomos de calcio. Las capas no están enlazadas 
químicamente (figura 3). La celda unitaria de la tobermorita fue replicada 4, 1 y 2 





Figura 3. Representación de la celda básica de la tobermorita 11 Å. 
 
 
Figura 4. Representación de las celda de simulación donde se indica la capa 
interlaminar (agua, iones calcio y álcalis) y capa intralaminar (calcio y silicatos).  





En el C-S-H, las cadenas de silicatos que rodean el óxido de calcio presentan la 
secuencia 2, 5, 8 . . . (3n-1), por lo que se removieron tetraedros puente para 
obtener dímeros y pentámeros [83], esta capa será llamada capa intralaminar 
(figura 4). Se incluyeron iones Ca+ y OH- para alcanzar las relaciones Ca/Si de 
1.3, 1.5 y 1.7 y neutralizar la carga de la celda. El espacio donde se encuentran 
estos iones será llamada capa interlaminar.  
 
A partir de las 3 celdas construidas (con relaciones Ca/Si de 1.3, 1.5 y 1.7) se 
plantearon dos grupos de simulaciones. En el primer grupo, se incluyeron iones 
Na+ o K+  e iones OH-  hasta obtener relaciones álcalis/silicio de 0.18 [84-86] y 
moléculas de agua necesarias hasta alcanzar una densidad de 2.4 g/cm3. En este 
caso el contenido de agua nominal, definida como la relación entre el número de 
átomos de hidrógeno y el número total de átomos en la celda unidad [87] es 
diferente en cada sistema. En la tabla 1 se reportan las principales características 
de las celdas de simulación construidas.  
 




(g/cm3) Iones álcalis 
Contenido de 
agua nominal 
1 1.3 2.40 No álcalis 0.188 
2 1.3 2.40 Na+ 0.119 
3 1.3 2.40 K+ 0.076 
4 1.5 2.40 No álcalis 0.233 
5 1.5 2.40 Na+ 0.175 
6 1.5 2.40 K+ 0.145 
7 1.7 2.40 No álcalis 0.215 
8 1.7 2.40 Na+ 0.128 




En el segundo grupo de simulaciones el agua nominal se mantuvo constante a 
una relación de 0.18, siendo la densidad diferente en cada celda (Tabla 2). En 
total se obtuvieron para el primer grupo de simulaciones 9 sistemas a una misma 
densidad y en el segundo otras 9 a una relación agua nominal constante. 
 
Tabla 2. Resumen celdas de simulación para el segundo grupo con agua nominal 
constante de 0.18. 
Celda Ca/Si 
Densidad 
(g/cm3) Iones álcalis 
Contenido de 
agua nominal 
1 1.3 2.38 No álcalis 0.18 
2 1.3 2.48 Na+ 0.18 
3 1.3 2.53 K+ 0.18 
4 1.5 2.31 No álcalis 0.18 
5 1.5 2.40 Na+ 0.18 
6 1.5 2.45 K+ 0.18 
7 1.7 2.34 No álcalis 0.18 
8 1.7 2.43 Na+ 0.18 
9 1.7 2.47 K+ 0.18 
 
Modelo computacional  
 
Existen diferentes campos de fuerzas en la literatura para la simulación del C-S-
H. Entre los más destacados están: CLAYFF [66], CSH-FF [88], ReaxFF [89] y el 
campo de fuerzas que incluye el modelo núcleo - coraza [67]. El campo de 
fuerzas que incluye el modelo núcleo-cascaron representa cada átomo y su carga 
como un núcleo y cascaron respectivamente, que están conectados por un 
resorte. En este campo de fuerzas las interacciones intermoleculares de corto 
alcance son representadas con una combinación del potencial Buckingham y 
Lennard Jones. Las interacciones intramoleculares son descritas con el potencial 
Morse y un término que describe la energía para cambios en el ángulo. Este 
	 19 
campo de fuerzas usa las cargas formales de los iones, por lo que tiene alta 
transferibilidad. 
 
En el campo de fuerzas CLAYFF [90], todos los átomos son representados como 
puntos de carga. Las interacciones de corto alcance son representadas por el 
potencial Lennard Jones (12-6) donde sus parámetros empíricos son optimizados 
a partir de estructuras minerales conocidas y las cargas parciales son halladas 
por medio de cálculos mecánico cuánticos de óxidos simples, hidróxidos y 
oxihidróxidos. Para la representación de las moléculas de agua, grupos hidroxilos 
e interacciones oxígeno-oxígeno, este campo de fuerzas hace uso del modelo de 
agua SPC [91]. 
 
El campo de fuerzas CSH-FF [88] usa un conjunto de ecuaciones similar al usado 
en campo de fuerzas CLAYFF, pero con parámetros y cargas diferentes en cada 
una de las especies. La molécula de agua es modelada con el potencial SPC. Los 
parámetros del potencial Lennard Jones y las cargas parciales del sistema que se 
hallaron inicialmente por medio de cálculos ab initio, fueron ajustados para 
reproducir propiedades estructurales y mecánicas de la tobermorita. Este campo 
de fuerzas hace una diferencia entre los calcios inter e intralaminares y los 
oxígenos presentes en un silicato puente o en el dreikertten. No se tienen en 
cuenta interacciones van der Waals entre los cationes. 
 
El campo de fuerzas ReaxFF [92] propone un puente entre los métodos 
computacionales atómicos y cuánticos. Además de la descripción de las 
interacciones intermoleculares, este campo de fuerzas permite la creación y 
ruptura de enlaces dentro del C-S-H. Este es un potencial que puede ser usado, a 
diferencia de los métodos cuánticos, en sistemas de más de 100 átomos. En este 
campo de fuerzas los enlaces son inferidos a partir de las distancias interatómicas 
entre los átomos, por lo que son recalculados en cada paso de simulación. Las 
cargas de los átomos también son actualizas en cada interacción. Por lo anterior, 
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su costo computacional es significativamente más alto que los campos de fuerzas 
descritos anteriormente.  
 
Para la selección del campo de fuerzas a ser usado en los dos grupos de 
simulación se tuvo en cuenta: el tiempo de cálculo, la transferibilidad a los 
diferentes sistemas construidos y la exactitud en los resultados. Si bien el campo de 
fuerzas con el modelo núcleo - cascaron representa con mayor exactitud sistemas 
como el C-S-H, el tiempo de cálculo que requiere es demasiado alto, debido al 
término exponencial en el potencial Buckingham [93]. El campo de fuerzas CSH-FF 
plantea un buen compromiso entre exactitud en los resultados y tiempo de cálculo. 
Sin embargo, su transferibilidad a otros sistemas es bajo, ya que la neutralidad en 
la carga no se mantiene para sistemas diferentes al que fue optimizado, obligando 
a distribuir la carga restante entre los diferentes átomos [70]. Por lo anterior, el 
campo de fuerzas implementado en este trabajo es CLAYFF, ya que presenta 
mayor transferibilidad a otros sistemas, asegurando electro-neutralidad en la celda 
de simulación. 
 
El campo de fuerzas CLAYFF ha sido usado por otros investigadores en 
simulaciones de sistemas con las mismas características de las celdas de 
simulación construidas en este trabajo [66]. Está compuesto por la descripción de 
las interacciones intra e intermoleculares entre los átomos del sistema (ecuación 
2). 
 
E!"!#$ = E!"#$ + E!"# + E!"#$%! + Eá"#$%&      (2) 
 
Para las interacciones intramoleculares Eenlace, Eángulo entre átomos de oxígeno e 
hidrógeno de las moléculas de agua y de los grupos OH presentes en la capa 
interlaminar, se emplearon las ecuaciones 3 y 4, donde !! y !! son constantes, 
!!" es la distancia entre los átomos ij,  !! representa la longitud de equilibrio de los 
enlaces, !!"#   es el ángulo formado por los átomos ijk y !! representa el ángulo de 
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equilibrio entre esos átomos. Los valores de los parámetros se presentan en la 
tabla 3.  
 
E!"#$%! = k! r!" − r!
!                                                                                                                    (3) 
 
Eá"#$%& = k!(θ!"# − θ!)!                                                                                                                 (4) 
 
Tabla 3. Parámetros para las interacciones intramoleculares [90]. 
i j k K1 K2 ro (Å) θo 
O H  554.13  1.00  
H O H  45.76  109.47 
 
Para las interacciones intermoleculares de corto alcance (E!"#) entre Ca2+, Si, K+, 
Na+ y oxígenos presentes en la capa intralaminar, oxígenos del agua y oxígenos 
del grupo OH, se usó el potencial 12-6 Lennard Jones. Este incluye términos para 
describir la repulsión y la atracción entre dos átomos (ecuación 5), donde !!" y !!" 
son parámetros empíricos que representan la profundidad del pozo del potencial y 









                                                                                          (5) 
 
En el desarrollo del potencial CLAYFF, los parámetros empíricos fueron 
optimizados teniendo en cuenta estructuras conocidas de óxidos, hidróxidos y 
oxihidróxidos y sus cargas parciales se calcularon con métodos cuánticos. Las 
cargas de los oxígenos e hidróxidos cambian dependiendo de la estructura donde 
estos se encuentren. Así por ejemplo, se estableció que una mejor descripción de 
materiales arcillosos se logra asignando una carga de -0.95e al oxígeno en un 
grupo hidroxilo y de +0.425e al hidrógeno correspondiente, dando como resultado 
un grupo OH con una carga de -0.525e. Para los átomos de calcio en hidróxido la 
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carga asignada es de +1.05e. Siguiendo esta misma idea, en este trabajo se 
asignaron cargas de +0.525e a los iones de sodio y potasio presentes en el 
sistema, las cuales son contrabalanceadas por los grupos OH adicionados.  Los 
valores de los parámetros están dados en la tabla 4. 
 
Tabla 4. Parámetros para las interacciones intermoleculares. 
 
 
Para representar la molécula de agua se empleó el potencial SPC flexible, (figura 
5) [91, 94] el cual consta de 3 sitios cargados, uno negativo centrado en el átomo 
de oxígeno y uno positivo centrado en cada uno de los átomos de  hidrógeno 
(tabla 4). Ji et al. [95] concluyeron que tanto el modelo SPC (con tres puntos de 
interacción) como el modelo TIP5P (de 5 puntos) reproducen bien las 
propiedades elásticas del C-S-H, con la ventaja que el modelo SPC tiene bajo 
costo computacional.  
 
Para las interacciones electrostáticas se empleó el potencial Coulomb (ecuación 





                                                                                                                         (6) 
 
Especies Carga (e) D (kcal mol−1) R (Å) 
O (agua) −0.8200 0.1554 3.5532 
O (OH) −0.9500 0.1554 3.5532 
O (silicato) −1.0500 0.1554 3.5532 
Si 2.1000 1.8405d-6 3.7100 
Ca 1.0500 5.0298d-6 6.2428 
K+ 0.5250 0.10003 3.7423 
Na+ 0.5250 0.1301 2.6378 
H (agua) 0.4100 0.0000 0.0000 
H (OH) 0.4250 0.0000 0.0000 
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Figura 5. Representación del modelo para el agua SPC [96] 
 
Las sumas de Ewald transforma la sumatoria que se debe hacer por el potencial 
coulómbico, que converge lenta y condicionalmente, en dos sumas que 
convergen rápidamente, más un término constante. Con este método se asume 
que cada carga qi está rodeada por una distribución de carga de igual magnitud, 
pero signo contrario, que se extiende radialmente desde ella. Esta distribución de 
carga apantalla la interacción con otras cargas haciendo las interacciones de 
corto alcance. La distribución de carga es contrarrestada con otra distribución de 
signo contrario, pero su potencial es calculado en el espacio recíproco [97].  
 
Las interacciones cruzadas entre los diferentes átomos fueron calculadas usando 
las reglas de mezclado Lorentz –Berthelot:  
 
R!" = !! R! + R!          (7) 
 
D!" = D!D!          (8) 
 
2.2 Detalles de la simulación   
 
Los diferentes iones y moléculas de agua fueron introducidos en la capa 
interlaminar de los sistemas construidos usando algoritmos Monte Carlo Gran 
Canónico (MCGC) empleando el software MCCCS Towhee [98]. Las 
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simulaciones se corrieron durante 500,000 ciclos y durante cada uno de ellos, 
aleatoriamente y con la misma probabilidad, fue seleccionado un movimiento de 
inserción/remoción o desplazamiento para cada una de las especies.  
 
En el conjunto de simulación MCGC el potencial químico, la temperatura y el 
volumen son mantenidos constantes permitiendo el número de particulas fluctuar 
durante la simulación. El valor potencial químico es calculado previamente 
usando el método Widom [97]. En este método una partícula "fantasma" es 
momentáneamente insertada en un punto aleatorio en el sistema; La energía de 
interacción entre la partícula y el sistema es promediada y luego la diferencia de 
energía en el sistema es calculada. 
 
Para la equilibración del sistema y el cálculo de las diferentes propiedades se 
desarrollaron simulaciones en dinámica molecular en conjuntos NVT usando el 
software General Utility Lattice Program (GULP) [99] con radios de corte para las 
interacciones Lennard Jones de 5.5 Å. El tiempo de equilibración fue de 2 ns y 
300 ps en producción. El paso de tiempo usado fue de 1 fs.  
 
Durante las simulaciones se realizó un seguimiento a los valores promedio de la 
temperatura y la energía, para verificar que el sistema llegara al equilibrio. Las 
dimensiones de las celdas de simulación para todos los conjuntos fueron 29.56 Å 
x 22.78 Å x 13.38 Å con un promedio de 580 átomos en cada una de ellas y una 
temperatura de 298 K. Se aplicaron condiciones periódicas en los tres ejes 
coordenados. 
 
Las velocidades de los átomos durante la simulación fueron calculadas por medio 
del algoritmo leap-frog [97]. Este algoritmo evalúa las velocidades a medios pasos 
de tiempo (ecuación 9) y usa estos valores para hallar las nuevas posiciones de 
los átomos (ecuación 10), donde ∆t es el paso de tiempo y a(t) es la aceleración 




v t+ ∆t/2 = v t− Δt/2 + a(t)Δt      (9) 
 
r t+ ∆t = r t + Δt v(t+ Δt/2)        (10) 
 
Las velocidades durante el paso de tiempo actual pueden ser halladas por medio 
de la ecuación 11, de esta manera la energía total del sistema puede ser 
calculada. 
 
v t = !! v t+ Δt/2 + v t− Δt/2       (11) 
 
Para mantener la temperatura de las celdas de simulación constante a 298 K, se 
usó el termostato Nose – Hoover. Este consiste en un baño térmico que ajusta la 
energía cinética de los átomos en la celda para obtener la temperatura deseada. 
El algoritmo consiste en la corrección de las velocidades de los átomos por un 
factor ζ t  (ecuación 12).  
 
ζ t+ ∆t = ζ t + Δt v(t+ ∆t/2
! − 3!!!/2
!                                                              (12) 
 
Donde !!   es la constante de Boltzman, T la temperatura deseada y Q es un 
parámetro de fricción que determina la sensibilidad del termostato y por lo tanto la 
fluctuación de la temperatura. 
 
Una vez equilibrados (y durante producción), los sistemas se llevaron a su 
mínimo energético por medio de un algoritmo cuasi – Newton. El procedimiento 
general es empezar desde la estructura inicial y cambiar sistemáticamente las 
posiciones de los átomos de tal manera que la energía del sistema disminuya. 
Para alterar las posiciones de los átomos se hace el cálculo de la primera y 
segunda derivada de la energía para localizar el mínimo del potencial. Este tipo 
de métodos es eficiente computacionalmente porque la primera derivada de la 
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energía ya ha sido hallada al momento de calcular las fuerzas entre los átomos y 
la segunda derivada no se calcula explícitamente, sino que se hace una 
aproximación de su inversa por medio del método BSGF (Broyden–Fletcher–
Goldfarb–Shanno) [100] 
 
La estructura fue minimizada cada 0.5 ps para calcular las constantes elásticas y 
el promedio de los resultados se usó para reportar el valor final. Las constantes 
elásticas fueron calculadas por medio de la segunda derivada de la energía 
potencial (E) con respecto a la deformación (ϵ), ecuación 13, donde V es el 







      i, j = 1,2,3                                                                                                 (13) 
 
Después de calculadas las constantes elásticas, se pueden tabular los módulos 
volumétricos y de cizalla usando el promedio Voigt-Reuss-Hill (VRH) [101, 102], 
definido para materiales isotrópicos. Aunque el C-S-H tiene características 
anisotrópicas, cuando el volumen del espécimen es mucho mayor con respecto al 
tamaño de los componentes, el material se considera estadísticamente 
homogéneo y cuasi – isotrópico [103]. El cálculo del promedio VRH es explicado 



















RESULTADOS Y DISCUSIÓN 
 
Como una forma de validar los resultados de las simulaciones, se calculó el 
módulo de Young para la tobermorita 11 Å con relación Ca/Si de 1 presentada por 
Hamid [82]. Para este sistema se obtuvo un valor de 60.69 ± 1.7 GPa, lo cual 
representa una desviación del 6.3% con respecto al valor previamente reportado 
de 57.1 GPa determinado mediante simulación molecular [104]. 
 
A continuación se presentan los resultados de la función de distribución radial 
entre diferentes tipos de átomos y las propiedades elásticas de las celdas 
simuladas.  
 
3.1. Cálculo de funciones de distribución radial  
 
La estructura de la materia puede ser descrita por medio de la función de 
distribución radial (g(r)). Esta se define como [97]: la relación entre la densidad 
promedio a una distancia r desde cualquier átomo y la densidad a una distancia r 
desde un átomo en un gas ideal a la misma densidad total. Cualquier desviación 
de g(r) de la unidad refleja algún tipo de correlación entre los átomos debido a las 
interacciones intermoleculares. La función de distribución radial es calculada con 
las trayectorias obtenidas por dinámica molecular en la etapa de producción 
cuando el sistema se encuentra en equilibrio. A continuación se observan los 
resultados para los dos grupos de simulaciones. 
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3.1.1 Resultados para el sistema con densidad constante 
 
Las funciones de distribución radial para los pares de átomos Ca-O, Si-O, Ca-Si y 
O-H para las relaciones Ca/Si de 1.3, a una densidad constante de 2.4 g/cm3 son 
presentados en la figura 6. Para las relaciones Ca/Si de 1.5 y 1.7 se presentan las 
mismas tendencias de la relación Ca/Si de 1.3. 
 
En la figura se observa que la función de distribución radial tiene el valor de cero 
a radios pequeños. Por ejemplo en la figura 6a lo es hasta un radio de 2.11 Å. 
Esto significa que la probabilidad de encontrar dos átomos separados por una 
distancia menor a ese radio es cero, debido a las fuerzas repulsivas entre los 
átomos que evitan una superposición entre ellos. Se observa entonces que la 
inclusión de los álcalis no altera la distancia mínima entre los pares de átomos 
considerados en las figuras.  
 
En una figura de distribución radial, la presencia del primer pico indica una 
estructura definida en los alrededores del átomo tomado como referencia y que 
corresponde a los átomos más cercanos o primeros vecinos. La posición del 
primer pico indica la distancia promedio a la que se encuentran los primeros 
vecinos. La altura da cuenta de la cantidad de vecinos; y su grosor indica que tan 
dispersos están alrededor del átomo tomado como referencia. Los segundos y 
terceros picos indican también cierta estructura, pero esta vez correspondiente a 
la presencia de los segundos y terceros vecinos del átomo de referencia.  
 
En la figura 6 se observa que con la presencia de álcalis no hay cambios 
apreciables en las posiciones de cada uno de los picos. Lo que indica que las 
distancias entre los átomos Ca-O, Si-O, Ca-Si y O-H permanecen sin variación 
apreciable con la inclusión de sodio o potasio, mostrando que las capas 




Figura 6. Funciones de distribución radial para C-S-H con Ca/Si=1.3 a densidad 
2.4 g/cm3. a) Ca-O, b) Si-O, c) Ca-Si, d) O-H.  
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Dado a que no se encuentra mayor efecto de los álcalis en la capa intralaminar, 
se estudian las moléculas de agua e iones OH- de las capas interlaminares y su 
comportamiento con los átomos que las rodean. En la figura 7 se observa la 
función de distribución radial para los pares de átomos Si-H de todas las 
relaciones Ca/Si a densidad constante. 
 
Para las interacciones Si-H se observan cambios en todos los picos de las curvas 
al incluir álcalis en los sistemas. Especialmente se observa que en los sistemas 
con potasio los primeros picos son más bajos comparado con las simulaciones 
sin álcalis. Para los segundos y terceros vecinos de los sistemas con álcalis 
también se observan cambios y desplazamientos, pero sin mayores diferencias 
entre sodio y potasio.  
 
El problema del estudio de las interacciones Si-H con este grupo de simulaciones 
se da en que la cantidad de moléculas de agua no es comparable entre celdas, 
por lo que estas interacciones se estudiaran más adelante con el segundo grupo 
de simulaciones donde los sistemas tienen la misma cantidad de agua. 
 
En conclusión, se observa que la presencia de álcalis no produce efectos 
apreciables en la distribución y ubicación de los átomos de las capas 
intralaminares, pero hay un efecto por la presencia de estos sobre los átomos de 
hidrógeno interlaminares y su posición con respecto al silicio. No es posible 
discriminar con este grupo de simulaciones el por qué, ya que las celdas no son 








Figura 7. Funciones de distribución radial para Si – H con densidad 2.4 g/cm3. a) 
Ca/Si=1.3 b) Ca/Si=1.5 c) Ca/Si=1.7  
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3.1.2 Resultados para el sistema con agua nominal constante 
 
Los resultados de las funciones de distribución radial para los pares de átomos 
Ca-O, Si-O, Ca-Si y O-H para el segundo grupo de simulaciones, con agua 
nominal constante, presentaron exactamente la misma tendencia de la curvas 
presentadas en la figura 6, por lo tanto es omitida. Es decir, con estas 
simulaciones también se observa que la presencia de álcalis no produce efectos 
apreciables en la distribución y ubicación de los átomos de las capas 
intralaminares.  
 
En la figura 8 se presentan los resultados de la función de distribución radial 
donde se observan en detalle cómo es el comportamiento entre los átomos de 
hidrógeno interlaminares y el silicio debido a la presencia de los iones álcalis. En 
la figura 8a, con una relación Ca/Si de 1.3, la presencia de sodio produce un pico 
con una altura más pequeña que sin la presencia de este, indicando un menor 
número de átomos de hidrogeno en la vecindad de átomos de silicio. Lo anterior 
indica que la inclusión de sodio en las capas interlaminares afecta la densidad 
promedio y distancia a la que se encuentran los átomos de silicio y el hidrógeno 
más cercano. Comparado con el sistema que no presenta álcalis, el segundo y 
tercer pico son más bajos y anchos, además la desviación con respecto a la 
unidad es menor, lo que indica que los hidrógenos presentan mayor libertad de 
movimiento cuando se tiene presencia de sodio.  
 
Con respecto al efecto del potasio, en la figura 8a con una relación Ca/Si de 1.3, 
el cambio en los primeros vecinos comparado con el sistema sin álcalis es 
despreciable, para los segundos y terceros picos presentan el mismo 
comportamiento que con presencia de sodio. Lo anterior indica que las fuerzas 
intermoleculares entre silicio y los átomos de hidrógeno para las relaciones Ca/Si 
1.3 son debilitadas por la presencia de iones sodio primordialmente, posiblemente 





Figura 8. Funciones de distribución radial para Si–H con agua nominal=0.18. a) 
Ca/Si=1.3 b) Ca/Si=1.5 c) Ca/Si=1.7  
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Para la relación Ca/Si de 1.5, figura 8b, el comportamiento con presencia de 
sodio y potasio es prácticamente el mismo. Los primeros picos presentan una 
menor altura, indicando que la cantidad de primeros vecinos en los sistemas con 
sodio y potasio es ligeramente menor. Los segundos picos presentan el mismo 
comportamiento que para el sistema con relación Ca/Si de 1.3.  
 
Para la relación Ca/Si de 1.7, figura 8c, en los sistemas con presencia de álcalis 
se presenta un ligero desplazamiento hacia la izquierda del máximo de los 
primeros picos y una mayor altura, indicando que los átomos hidrogeno y silicio 
están en promedio más cerca. En la presencia de sodio y potasio los segundos 
vecinos se ven reducidos en amplitud, presentándose más picos (terceros, 
cuartos y quintos vecinos). Para los sistemas sin presencia de álcalis los 
segundos y terceros vecinos están menos definidos. Esto puede indicar de cierta 
manera un grado de orden y cercanía entre el par de átomos Si-H bajo la 
presencia de álcalis. Esto puede estar explicado por el hecho de que en la 
relación Ca/Si 1.7 hay una mayor presencia de iones calcio interlaminares, por lo 
que al incluir los iones álcalis, los átomos de hidrógeno son desplazados hacia los 
átomos de silicio.   
 
En la figura 9 se detalla cómo son las interacciones álcali-hidrógeno para la 
relación Ca/Si de 1.3. Se observa cómo las interacciones sodio-hidrógeno son 
más fuertes que entre el potasio y el hidrógeno. Estas interacciones moleculares 
son las que provocan una menor área bajo la curva en el primer pico de la función 
de distribución radial Si-H cuando se tiene la presencia de sodio (figura 8a). El 
hecho que se dé una mayor interacción entre el sodio y el hidrógeno se debe al 
tamaño del ion sodio, que es más pequeño y tiene una densidad de carga mayor 
comparado con el potasio. Esto significa que la interacción electrostática entre las 
moléculas de agua y el sodio es más fuerte, haciendo que se presenten más 
átomos de hidrógenos alrededor de este ion. Se concluye que para la relación 
Ca/Si de 1.3 el sodio ejerce gran influencia sobre los átomos de hidrógeno, 
alejándolos de la capa intralaminar. 
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Figura 9. Funciones de distribución radial para álcali-H con agua nominal=0.18 
para la relación Ca/Si=1.3. 
 
En la figura 8.b para la relación Ca/Si 1.5, se observó que la presencia de álcalis 
generaba ligeramente una menor cantidad de átomos de hidrógeno rodeando a 
los átomos de silicio, sin presentarse mayor diferencia entre sodio y potasio. En la 
figura 10 se observa como son las interacciones entre álcali-hidrógeno para la 
relación Ca/Si de 1.5, se observa que el sodio sigue mostrando mayor afinidad 
por átomos de hidrógeno.  
 
Como se vio anteriormente en la figura 8c, para la relación Ca/Si 1.7, los átomos 
de hidrógeno están más atraídos a la capa intralaminar. El comportamiento se 
puede corroborar en la figura 11 donde los picos son más anchos, indicando 
menor interacciones entre los álcalis-hidrógeno. Este efecto está dado por la 
cantidad de calcios presentes en la estructura, como a continuación será 




Figura 10. Funciones de distribución radial del C-S-H para álcali-H con agua 




Figura 11. Funciones de distribución radial del C-S-H para álcali - H con agua 
nominal= 0.18 para la relación Ca/Si=1.7.  
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3.2 Módulos elásticos  
 
El cálculo de los módulos elásticos del C-S-H desde las posiciones de los átomos 
y sus interacciones con los iones sodio y el potasio permite acercarse a la 
compresión de cómo la estructura de la materia afecta las propiedades 
mecánicas a escala macroscópica. A continuación se presentan los resultados 
para el módulo de Young, módulo de cizalla, módulo volumétrico y coeficiente de 
Poisson para los dos sistemas de simulación.  
 
3.2.1 Módulo de Young  
 
El módulo de Young es definido como la relación entre una tensión normal 
aplicada y la deformación lineal resultante. Es una medida de la resistencia de un 
material al cambio en su longitud. Las deformaciones macroscópicas elásticas 
son el resultado de un cambio en el espaciado interatómico, por lo tanto se 
considera que entre más rígido es el material, mayor será el módulo.  
 
El cálculo del módulo de Young se hizo para los dos grupos de simulaciones en 
estudio a relaciones Ca/Si de 1.3, 1.5 y 1.7. Los resultados son presentados en la 
figura 12. En general se observa que los valores de módulo de Young hallados en 
este estudio presentan la misma tendencia de los obtenidos experimentalmente 
por Constantinides [40, 41] y Mondal et al. [45] quienes encontraron que el 
módulo de Young para el C-S-H de baja densidad es menor que el de alta 
densidad. Los resultados además son consistentes con los reportados por 
Pelisser et al. [47] quienes encontraron que los módulos elásticos incrementan 






Figura 12. Módulo de Young a diferentes relaciones Ca/Si. a) Densidad constante 
(2.4 g/cm3) b) Agua nominal constante (0.18). 
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Ya se había mostrado con la función de distribución radial que no existen 
modificaciones apreciables en las posiciones de los átomos de las capas 
intralaminares debido a la presencia de álcalis. Por lo tanto, cualquier cambio en 
los valores de los módulos elásticos puede atribuirse a cambios en la capa 
interlaminar debido a la presencia de átomos hidrógeno, iones hidróxido, iones 
calcio, álcalis o a la longitud de la cadena de silicatos.  
 
Específicamente en la figura 12.a se observa que al comparar sistemas con 
densidad constante se presentan cambios desfavorables en el módulo de Young 
por la presencia de álcalis, siendo más evidente con la presencia de potasio para 
las relaciones Ca/Si de 1.5 y 1.7. Para la relación Ca/Si de 1.3 la diferencia en el 
valor del módulo entre el sistema con y sin álcalis es amplio, pero entre los 
sistemas con sodio y potasio no es tan evidente. 
 
Se observa en la figura 12.a que el contenido de agua nominal es bajo 
especialmente en los sistemas con álcalis. Bonnaud et al. [70,71] reportaron en 
sus trabajos que altos contenidos de agua influyen negativamente en la cohesión 
de las capas interlaminares dentro del grano de C-S-H. Sin embargo, se observa 
en la figura que los sistemas con los valores del módulo más bajo son aquellos 
con poca agua nominal, pero que a su vez tienen álcalis en su estructura. Esto 
posiblemente debido a que la presencia de álcalis apantalla los enlaces de 
hidrógeno que contribuyen a la unión de las capas intralaminares del C-S-H. 
 
Para la relación Ca/Si de 1.7 el valor del módulo de Young tiende a decrecer 
comparado con los valores a Ca/Si de 1.3 y 1.5. Esta disminución en el valor está 
relacionada con la longitud de la cadena de silicatos. Se ha demostrado en la 
literatura [68] que una disminución en la longitud de la cadena de silicatos afecta 
el módulo de Young, ya que una mayor longitud fortalece la capa intralaminar del 
C-S-H dándole mayor rigidez al material.  
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También se observa que la diferencia en los valores del módulo entre los 
sistemas con potasio y sin álcalis es pequeño comparado con la diferencia que se 
da entre los sistemas a la relación Ca/Si de 1.3. Lo anterior sugiere que para las 
relaciones Ca/Si de 1.7 se debe también tener en cuenta el impacto de los iones 
de calcio interlaminares, ya que a medida que la relación Ca/Si se incrementa, 
estos aumentan. El efecto de los iones calcio interlaminares será estudiando en 
detalle en el siguiente grupo de simulación.  
 
Se concluye entonces que al comparar sistemas con la misma densidad, aquellos 
que posean menor contenido de agua nominal y la presencia de iones 
interlaminares monovalentes, especialmente potasio, presentarán los valores más 
bajos del módulo de Young.  
 
En los resultados para el segundo grupo de simulaciones donde se mantiene el 
agua nominal constante y la densidad de cada uno de los sistemas cambia, figura 
12b, se observa un aumento en el valor del módulo de Young cuando se tiene la 
presencia de álcalis. Este incremento está dado por una combinación de factores 
como relación Ca/Si, densidad del sistema y el tipo de ion en la capa interlaminar.  
 
El efecto de longitud de la cadena de silicatos es el mismo presentado en el grupo 
de simulaciones anterior (densidad constante). Se tiene que los valores más altos 
del módulo de Young están dados a la relación Ca/Si de 1.3 y este tiende a 
decrecer a medida que la relación Ca/Si crece. 
 
Dado que la cantidad de agua nominal se mantuvo constante durante las 
simulaciones, la densidad en cada celda de simulación varía. Específicamente se 
observa un incremento en la densidad de los sistemas simulados con álcalis, 
especialmente en presencia de potasio (debido a la masa del ion). El mayor valor 
del módulo se da en las relaciones Ca/Si de 1.3 y 1.5 en presencia de potasio. 
Una mayor densidad del sistema se refleja en que los átomos están más juntos, 
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incrementándose la energía de atracción y por lo tanto las fuerzas 
intermoleculares entre los átomos del sistema.  
 
Se observa además que a la relación Ca/Si de 1.7, a diferencia de la relación 
Ca/Si de 1.3 y 1.5, no hay mayores cambios en el valor del módulo entre los 
sistemas con y sin álcalis. Esto sugiere que es relevante considerar el efecto que 
los calcios interlaminares tienen sobre el módulo de Young (los iones calcio 
interlaminares aumentan a medida que la relación Ca/Si se incrementa). Un 
incremento en la cantidad de iones calcio hace que los enlaces interlaminares 
SiO-Ca2+-SiO generen fuerzas intermoleculares atractivas de mediano y largo 
alcance más fuertes [105], resultando en una mayor contribución a la cohesión 
entre las capas del C-S-H. Según lo anterior, los cambios más importantes sobre 
el valor del módulo en este grupo de simulaciones están al momento de incluir el 
ion potasio, que es el ion de mayor tamaño y al cambiar de relación Ca/Si.  
 
3.2.2 Módulo volumétrico 
 
El módulo volumétrico es una medida de la resistencia a la compresión de un 
material. El material resistirá a la compresión dependiendo del arreglo atómico 
que este tenga. En la literatura se ha reportado [51] que en la tobermorita es 
principalmente la capa interlaminar la que modifica al módulo de compresibilidad, 
ya que la capas intralaminares son mayormente incompresibles, inclusive si las 
cadenas de silicatos no presentan igual longitud, o existen elementos diferentes 
entre ellas. Este módulo depende de lo amplio de la capa interlaminar, del tipo de 
iones y de la cantidad de moléculas de agua presente en ella y de la densidad en 
general del sistema. 
 
Los valores reportados en la literatura desde la simulación para el módulo 
volumétrico de la tobermorita 14 Å varían entre 20.7 y 52.89 GPa [51] mientras 
que para el modelo molecular del C-S-H se ha reportado un valor de 48.3 GPa 
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[106]. En la figura 13 se presentan los resultados para los dos conjuntos de 
simulación propuestos en este trabajo. 
 
En la figura 13a se observa que cuando se comparan sistemas con la misma 
densidad pero diferente cantidad de agua, la presencia de álcalis decrece el valor 
del módulo. Debido a las condiciones impuestas en las celdas de simulación 
(misma densidad y relación álcali/silicio) la cantidad de moléculas de agua 
presente en la capa interlaminar es diferente, siendo baja para las celdas con 
potasio (debido al peso molecular del ion). Por lo anterior se facilita la compresión 
de las capas interlaminares en los sistemas con álcalis.  
 
A diferencia del módulo de Young, el efecto de la longitud de las cadenas de 
silicatos sobre el valor del módulo no es claro. Por lo que se deduce que es la 
cantidad y el tipo de iones interlaminares los que definen el valor del módulo. 
 
Para los sistemas a agua nominal constante, figura 13b, se observa una mejora 
con la presencia de álcalis en la estructura. La mejora está relacionada con un 
incremento en el valor de la densidad para los sistemas con álcalis. Una mayor 
densidad de átomos presentes en la capa interlaminar se ve reflejado en mayor 
dificultad para comprimir el sistema. Además se observa que el sistema sin álcalis 
es especialmente sensible a los cambios del módulo con la densidad, como se 
observa en la caída del módulo al pasar de la relación Ca/Si de 1.3 a 1.5. Este 
comportamiento no se presenta en los sistemas con álcalis en las capas 
interlaminares. Esto último muestra, como en el primer grupo de simulaciones, la 
importancia que tienen la cantidad y el tipo de iones presentes en la capa 




Figura 13. Módulo volumétrico a diferentes relaciones Ca/Si. a) Densidad 
constante (2.4 g/cm3) b) Agua nominal constante (0.18). 
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3.2.3 Coeficiente de Poisson 
 
El coeficiente de Poisson se define como la relación entre la deformación 
transversal y la correspondiente deformación axial (longitudinal) resultante de una 
tensión axial. Su valoración puede dar indicios de cambios en el material a mayor 
o menor compresión. Cuando el coeficiente de Poisson tiende a 0.5 se refiere a 
un material extremadamente incompresible y cuando éste tiende a -1 el material 
es extremadamente compresible [107]. 
 
Los valores reportados en la literatura desde la simulación para el coeficiente de 
Poisson de la tobermorita 14 Å y modelos moleculares del C-S-H son 0.29 y 0.28 
respectivamente [106]. En la figura 14 se presentan los resultados para los dos 
conjuntos de simulaciones propuestos. 
 
Para las simulaciones a densidad constante, figura 14a, se observa que los 
sistemas sin álcalis presentan los mayores valores del coeficiente. La cantidad de 
agua no parece tener clara incidencia, ya que por ejemplo en la presencia de 
potasio los valores permanecen más o menos constantes para las diferentes 
cantidades de agua nominal.   
 
A diferencia de los demás módulos, en el sistema sin álcalis, el valor del 
coeficiente se incrementa a medida que la relación Ca/Si aumenta. Esto es un 
indicio de que este módulo elástico está en función de los enlaces presentes y de 
la rigidez en el material. Esto puede relacionarse con la influencia de los iones 
calcio interlaminares que se observó al estudiar el módulo de Young. Este efecto 






Figura 14. Coeficiente de Poisson a diferentes relaciones Ca/Si. a) Densidad 
constante (2.4 g/cm3) b) Agua nominal constante (0.18). 
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Para los sistemas con agua nominal constante y densidad variable, figura 14b, 
existe un aumento del coeficiente bajo la presencia de álcalis. Una de las razones 
para el incremento está relacionado a la densidad de los sistemas, sin embargo 
este no parece ser el factor completamente determinante ya que no se ven 
diferencias significativas entre los valores del coeficiente para los sistemas con 
sodio y potasio.  
 
Para la relación Ca/Si de 1.3 se encuentra poca diferencia entre los sistemas con 
y sin álcalis, pero se observa que a la relación Ca/Si de 1.7 se dan los mayores 
valores especialmente para los sistemas con sodio y potasio. Esto  indica que el 
coeficiente parece estar afectado principalmente por la cantidad de iones calcio 
interlaminares. A una mayor cantidad de iones calcio interlaminares, se presenta 
una mayor rigidez de la estructura, dificultando la deformación del sistema.  
 
En general se observa para el coeficiente de Poisson que son la densidad y las 
interacciones de los calcios interlaminares los que afectan el valor, ya que 
determinan la rigidez de la estructura, volviéndola más o menos deformable. 
 
3.3 Módulo de cizalla 
 
El módulo de cizalla, al igual que el módulo de Young, es una medida de la 
capacidad del material para mantener su forma después de ser afectado por una 
carga. En el caso del módulo de cizalla la carga es aplicada en forma de cizalla y 
la deformación está dada por un plano de átomos que se mueve sobre otro. Entre 
más grande sea el módulo más rígido es el material.   
 
Desde la simulación se han reportados valores del módulo de cizalla para el  C-S-
H de 26 GPa y 21 GPa [106]. Dadas las características del módulo, para su 
estudio se supuso que el C-S-H es un material ortotrópico. Un material es 
ortotrópico cuando es simétrico a tres planos mutuamente perpendiculares.  
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Las constantes elásticas para los sistemas ortotrópicos pueden ser tomadas del 
tensor de flexibilidad (Apéndice A). En la figura 15 se muestra una representación 
del sentido de las fuerzas cortantes (S44, S55, S66) aplicadas sobre el material.  
 
                               
 
 
a. S44                           b. S55                            c. S66 
Figura 15. Representación del sentido de las fuerzas cortantes aplicadas sobre el 
C-S-H.		
	
En las figuras 16a, 17a y 18a se observan los resultados para los tres diferentes 
módulos de corte con y sin álcalis para los sistemas a densidad constante. En 
estas se observa que los sistemas presentan la misma tendencia obtenida para 
los módulos de Young. La presencia de álcalis tiene un impacto negativo sobre el 
módulo de cizalla en el C-S-H, especialmente para el potasio. Para los sistemas 
donde el agua nominal es constante y la densidad de cada celda varía (figuras 
16b, 17b y 18b), la presencia de álcalis mejora el módulo, especialmente en la 
presencia de potasio.  
 
Se observa que los menores valores del módulo se presentan cuando la 
deformación se da por el movimiento de las capas paralelas a la capa interlaminar, 
S44 (figura 16). Este resultado era de esperarse debido a que las diferentes capas 
que conforman las estructuras simuladas son independientes y están unidas 
principalmente por enlaces iónicos. Los valores más altos de los módulos se dan 
cuando principalmente se intenta la deformación de la capa intralaminar, S55 y S66 







Figura 16. Módulo de cizalla S44 a diferentes relaciones Ca/Si. a) Densidad 
constante (2.4 g/cm3) b) Agua nominal constante (0.18). 
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Figura 17. Módulo de cizalla S55 a diferentes relaciones Ca/Si. a) Densidad 




Figura 18. Módulo de cizalla S66 a diferentes relaciones Ca/Si. a) Densidad 










El objetivo de esta tesis era desarrollar un modelo del silicato cálcico hidratado 
con la presencia de iones sodio y potasio en sus capas interlaminares. Se buscó 
con esto analizar la relación existente entre la estructura y las propiedades 
elásticas de esta fase. Para esto se construyeron varios sistemas con diferentes 
condiciones de densidad y contenido de agua nominal. Se usó la herramienta de 
simulación molecular ya que esta permite calcular diferentes propiedades de la 
materia desde las posiciones de los átomos del sistema. 
 
Con los resultados presentados se comprobó cómo la simulación molecular es 
una herramienta valiosa para el estudio de materiales complejos como el C-S-H. 
Reproducir experimentalmente las especificaciones impuestas a cada grupo de 
simulación puede representar una tarea difícil, más si se tiene en cuenta el 
restringido alcance de las técnicas usadas para el estudio de propiedades como 
los módulos elásticos.  
 
A pesar de los logros alcanzados en las simulaciones del C-S-H, se encontró que 
los potenciales de interacción molecular de bajo costo computacional usados en 
las simulaciones con dinámica molecular de este material, no permiten la 
transferibilidad a sistemas donde, por ejemplo, se incluyan iones alcalinos. Sin 
embargo, estos potenciales han mostrado ser lo suficientemente robustos al 
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momento del estudio de propiedades elásticas del C-S-H, por lo que su uso es 
ampliamente aceptado.  
 
Los posibles cambios en la estructura del C-S-H por la presencia de iones 
alcalinos, hasta ahora desconocida, fueron estudiados a partir de 18 diferentes 
sistemas del C-S-H por medio de la función de distribución radial de diferentes 
pares de átomos del sistema. Se encontró que la presencia de iones álcalis no 
ejerce ningún cambio estructural evidente en las capas intralaminares del C-S-H. 
El efecto debido a su presencia sólo se da en la capa interlaminar donde están 
confinados los iones sodio, potasio, hidróxido, calcio y las moléculas de agua. 
 
El cambio en las capas interlaminares entre los sistemas con y sin álcalis, es 
evidenciado por un mayor desorden en las posiciones de los átomos de 
hidrógeno, provenientes de las moléculas de agua y de los iones hidróxido, con 
respecto a los silicios de la capa intralaminar. Se encontró además que a bajas 
relaciones Ca/Si, la presencia de iones sodio en la capa interlaminar produce un 
distanciamiento entre los átomos de hidrógeno y silicio. Sin embargo, este efecto 
se invierte para altas relaciones Ca/Si.  
 
Se observó que los valores de todos los módulos elásticos cambian según el 
conjunto de sistemas que se esté analizado. El comportamiento depende de si se 
comparan sistemas con la misma densidad o con la misma cantidad de agua 
nominal.  
 
Para los dos conjuntos de sistemas se encontró que el módulo de Young está 
afectado principalmente por la densidad y la cantidad y tipo de iones interlaminares. 
La longitud de las cadenas de silicatos y la cantidad de agua nominal presente en la 
estructura contribuyen en menor medida al valor del módulo.  
 
Para el módulo volumétrico se concluye que este está fuertemente relacionado al 
arreglo atómico que tenga la capa interlaminar del sistema, específicamente el tipo 
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y cantidad de iones que se encuentren confinados en ella. Se encontró además que 
la longitud de la cadena de silicatos parece no tener mayor efecto sobre el valor del 
módulo. 
 
El coeficiente de Poisson está relacionado con la rigidez del material que permite o 
no deformaciones del sistema. En este caso los valores están asociados a las 
interacciones dadas por los iones calcio interlaminares. También la densidad del 
sistema contribuye al valor del módulo.  
 
Para los dos sistemas simulados, densidad constante y agua nominal constante, se 
encontró que el valor del módulo de cizalla presenta la misma tendencia obtenida 
para los módulos de Young. 
 
Cuando se comparan celdas de simulación con densidad y relaciones álcalis/silicio 
constante, pero con diferente agua nominal en la estructura, se encontró que la 
presencia de iones álcalis tiene un impacto negativo sobre el valor del módulo de 
Young. La caída en el valor del módulo está relacionada a la presencia de álcalis en 
la capa interlaminar, posiblemente debido a que el sodio y el potasio apantallan los 
enlaces de hidrógeno que contribuyen a la cohesión entre las capas interlaminares. 
Sin embargo este no es un efecto aislado, ya que se encontró que se debe tener en 
cuenta la longitud de las cadenas de silicatos. Para el módulo volumétrico, la 
cantidad de átomos de hidrógeno presentes en la capa interlaminar afectan el valor 
de módulo. Por motivos de construcción de la celda, para el potasio se tiene menor 
cantidad de átomos hidrógeno en la capa interlaminar, por lo que la compresión es 
mucho más fácil. Para el coeficiente de Poisson, a diferencia del módulo de Young, 
se presentó un incremento del valor del coeficiente, especialmente al aumentar la 
relación Ca/Si, confirmando así el efecto de los iones calcio interlaminares. La 
cantidad de agua nominal presente en la estructura mostró no tener efecto alguno 
sobre el valor del coeficiente.  
 
En general para el grupo de simulaciones a densidad constante se puede concluir 
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que la presencia de álcalis afecta negativamente todos los módulos elásticos. La 
característica que más impacta el valor del módulo son el tipo y cantidad de iones 
interlaminares.  
 
Para los sistemas donde la cantidad de agua nominal y la relación álcalis/silicio es 
la misma, se observó que un aumento en la densidad del sistema (en este caso 
dado por la presencia de iones sodio y potasio) y la presencia de cadenas cortas de 
silicatos incrementan el valor del módulo de Young. Sin embargo, cuánto cambia el 
valor del módulo entre un sistema con o sin álcalis es influenciado por la cohesión 
dada por los iones calcio interlaminares. La presencia de iones potasio, junto con 
una relación Ca/Si baja, producen un gran incremento en el valor del módulo de 
Young, comparado con los sistemas con iones sodio y cadenas de silicatos cortas. 
Para el módulo volumétrico se observó una mejora en el valor con la presencia de 
álcalis en la estructura y cambios en la densidad. Una mayor densidad de átomos 
en la capa interlaminar se ve reflejada en una mayor dificultad para comprimir el 
sistema. Para este grupo de simulaciones se encontró un aumento en el valor del 
coeficiente de Poisson. El incremento de la densidad del sistema y la relación Ca/Si 
son las principales características que afectan el valor de este coeficiente.  
 
Para los dos grupos de simulación y asumiendo el C-S-H como material ortotrópico, 
se encontró que los menores valores del módulo de cizalla se presentaron cuando 
la deformación se daba por el movimiento de las capas paralelas a la capa 
interlaminar, esto debido al tipo de enlaces que las une. Mientras que los valores 
más altos se dieron al intentar mover un plano de átomos perpendicular a la cadena 
de silicatos, confirmando la rigidez de los enlaces que conforman la capa 
intralaminar.  
 
En general para el grupo con agua nominal constante se tienen que la inclusión de 
álcalis afecta positivamente todos los módulos, siendo la densidad la principal 
responsable de los cambios en los valores. 
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Como conclusión general del trabajo se observó que la presencia de álcalis en el 
silicato cálcico hidratado y su efecto en la estructura y módulos elásticos del C-S-H 
debe ser estudiada en conjunto con la densidad del sistema (que es afectada por la 
presencia de los álcalis), la longitud de las cadenas de silicatos, la relación Ca/Si y 





Los diferentes grupos de simulaciones construidos en este trabajo, proponen un 
conjunto de pruebas experimentales para ser llevadas a cabo. Con estas pruebas 
se podría aclarar el impacto de los álcalis sobre la resistencia del cemento a 
diferentes tiempos de hidratación (desafortunadamente los acercamientos 
experimentales al problema presentados en la actualidad no han sido 
concluyentes o presentan discrepancias).  
 
Ya que los resultados obtenidos se dan a partir del estudio de las posiciones de 
los átomos bajo condiciones específicas, es necesario llevar el modelo a 
diferentes escenarios de presión, temperatura, tiempos de hidratación, presencia 
de otras fases, etc. Además se deben buscar herramientas que permitan conectar 
los resultados obtenidos en la escala nanoscópica manejada en los modelos 
computacionales con la escala macroscópica de la experimentación.  
 
Modelos como los presentados además abren el camino a otros donde se 
incluyan diferentes componentes que potencialmente podrían afectar la estructura 
del sistema y por lo tanto sus propiedades elásticas. Entre estos se tienen por 
ejemplo la inclusión de polielectrolitos en la capa interlaminar. Por lo anterior es 
importante el desarrollo de campos de fuerzas de bajo costo computacional que 
permitan modelar un C-S-H cada vez más acercado a la realidad, a diferentes 
relaciones Ca/Si, diferentes tipos de iones intralaminares, cantidades de agua, etc. 
Sería además de gran aporte que se implementaran en los nuevos modelos 
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campos de fuerzas que permitan el estudio de la reactividad de las diferentes 
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